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II. 成果の概要（総括研究報告） 
 
 化合物ライブラリーにアカデミア合成化学者や製薬企業 4 社からの寄託化合物を組み入れ、化合

物ライブラリーのサイズを事業開始当初の約 21 万サンプルから約 28 万に拡大した。それらの化合

物サンプルやスクリーニング設備を企業研究者も含め広く開放し、アカデミアの多彩かつユニーク

な創薬アイデアから企業が興味を示すレベルの創薬シーズに磨き上げることを目標に化合物スクリ

ーニング研究支援を実施した。5 年間の実績として、アッセイ系が構築されたのべ約 420 件のテー

マに対し、約 1600 万の化合物サンプルを提供した。スクリーニングで活性化合物が発見されたテー

マについて、最適化合成を合成領域に依頼し、シームレスな支援を行った。構造展開ユニットを 2016
年に発足させ、創薬支援ネットワーク等の研究テーマを支援した。 
 ヒット化合物と標的タンパク質との相互作用様式を表面プラズモン共鳴（SPR）法や等温滴定型熱

量測定（ITC）法を用い、物理化学的に解析できる方法論の開発を行った。その技術を様々な標的タ

ンパク質に応用し、ヒットバリデーションに有効であることを示した。また、糖転移酵素やキナーゼ

の低コスト蛍光アッセイ法を開発し、アッセイコスト削減の面から研究支援を行った。 
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 これまでに産業界へ繋いだ公表可能な成果として、autotaxin 阻害剤のリード化合物としての企業

導出、および、開発した低コスト蛍光アッセイ法のキット製品化、神経筋シナプス形成シグナル増強

剤探索方法の技術移転が挙げられる。 
 

  The size of our chemical library was expanded from about 210,000 samples at the beginning of 
this project to about 280,000 samples by incorporating deposited compounds from academic 
chemists and four pharmaceutical companies. These samples and our screening facilities were 
widely open to the public including industrial researchers. We supported chemical screening 
researches in order to boost up various and unique ideas in academia to the level of drug seeds 
which interest industry. As a result of five years, about 16 million samples were provided for 
about 420 themes that the assay systems were prepared. When active compounds were found in 
a screening theme, we asked the Synthesis Area for development of lead compounds, and carried 
out seamless support. We launched the Lead Exploratory Unit in 2016 and supported research 
themes mainly in iD3. 
  We have developed a methodology that can physicochemically analyze the mode of interaction 
between the hit compound and the target protein using surface plasmon resonance (SPR) or 
isothermal titration calorimetry (ITC). We applied it to various target proteins and demonstrated 
the effectiveness for validating hit compounds. We also developed a low-cost fluorescence assay 
method for glycosyltransferases and kinases, and provided research support in terms of reducing 
assay cost. 
  Publishable results linked to the industry so far are as follows: licensing out autotaxin 
inhibitors to a pharmaceutical company as lead compounds, commercializing the assay kit based 
on the low-cost fluorescence assay method, and transferring a screening technique for signal 
enhancers of neuromuscular synapse formation to a pharmaceutical company. 
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Satoru Nagatoishi, Jose Caaveiro, and Kouhei Tsumoto, RIKEN Symposium series: "Metals 
in Biology" in Wako, 2015/6/17, 国内 

56. Physicochemical characterization for Streptococcal hemoprotein receptor, Shr for anti-
infectives, ポスター, Masato Hoshino, Jose Caaveiro, Satoru Nagatoishi, Ichiro Nakagawa, 
Kouhei Tsumoto, RIKEN Symposium series: "Metals in Biology" in Wako, 2015/6/17, 国内 

57. Molecular Recognition of Metaloporphyrins by NEAT-proteins from Staplylococcus aureus, 
ポスター, Caaveiro Jose, Nhuan Vu, Yoshitaka Moriwaki, and Kouhei Tsumoto, RIKEN 
Symposium series: "Metals in Biology" in Wako, 2015/6/17, 国内 

58. 自己シャペロン機能により制御されたヒト P-cadherin の細胞接着メカニズム, ポスター, 工藤

翔太, Caaveiro Jose, 津本浩平, 第 15 回日本蛋白質科学会年会, 2015/6/24, 国内 
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59. Masato Hoshino, Jose Caaveiro, Satoru Nagatoishi, Ichiro Nakagawa, Kouhei Tsumoto,
Screening of novel infection inhibitors targeting iron-uptake pathways against Group A
streptococcus, 第 7 回 GSC シンポジウム, 2015/7/8, 国内

60. Research supporting platform for academic drug discovery in Japan、ポスター、Hirotatsu
Kojima, Takayoshi Okabe, Hidenori Ichijo and Tetsuo Nagano、250th American Chemical
Society National Meeting & Exposition、2015/8/16、国外

61. Discovery of Potent PIM1 Inhibitors with Different Profiles by Targeting an Acidic Site、ポ

スター、Hirofumi Nakano, Tsukasa Hasegawa, Yukio Tada, Nae Saito, Masanao Abe,
Hirotatsu Kojima, Takayoshi Okabe, Tetsuo Nagano、250th American Chemical Society
National Meeting & Exposition、2015/8/16、国外 

62. 低分子スクリーニングにおける熱量解析の活用, 口頭, 長門石曉, 津本浩平, よこはま NMR 研
究会第 53 回ワークショップ, 2015/9/16, 国内

63. Biophysical cross-validation in fragment screening of fluorinated chemical library toward 
FBDD using SPR, ITC and 19F NMR, 口頭, Satoru Nagatoishi, Sou Yamaguchi, Keita Kajita, 
Etsuko Katoh, Hiroyuki Akiyama, Satoru Kanai, Toshio Furuya, Kouhei Tsumoto, The 43rd 
Symposium on Structural Activity Relationship 2015, The 10th Japan-China Joint 
Symposium on Drug Discovery and Development, 2015/9/28, 国内

64. Fragment screening of WNK1 inhibitor、ポスター、齊藤奈英、CBI 学会2015年大

会、2015/10/27、国内

65. Elucidation of transition state for the interactions between ERK2 and inhibitors using SPR,
ポスター, Sou Yamaguchi, Satoru Nagatoishi, Kouhei Tsumoto, CBI 学会 2015 年大会, 
2016/10/27, 国内

66. Fragment-Based Drug Discovery Applied to the Antimicrobial Target CapF from 
Staphylococcus aureus, Takeru Chigira, Koichiro Nakano, Takamitsu Miyafusa, Satoru 
Nagatoishi, Jose Caaveiro, and Kouhei Tsumoto, CBI 学会 2015 年大会, 2016/10/27, 国内

67. 含フッ素フラグメントライブラリーを用いた 19F NMR、SPR、ITC によるスクリーニング, ポ
スター, 山口奏, 長門石曉, 梶谷敬太, 加藤悦子, 秋山弘行, 金井理, 古谷利夫, 津本浩平,第 

6 回 スクリーニング学研究会, 2016/11/27, 国内

68. 新しい研究ツールや農薬、化粧品、医薬品につながる化合物創出の支援活動、口頭、小島宏建、 

BMB2015 ワークショップ「分子生物学と構造生命科学による創薬への挑戦」、2015/12/1、国内

69. 熱力学的解析が明らかにした薬剤耐性エストロゲン受容体α変異体に対する Prohibitin-2 の結

合とその結合メカニズム, ポスター, 千吉良岳, 長門石曉, 津本浩平, 第 38 回日本分子生物学会年

会・第 88 回日本生化学会大会合同大会(BMB2015) , 2016/12/1, 国内

70. Structural and mechanistic basis of capsular polysaccharide-synthesizing enzymes 
CapE/CapF, and the route to discovery novel inhibitors with antibacterial properties, 口頭, 
Jose Caaveiro, Tomoya Mitani, and Kouhei Tsumoto, The International Chemical Congress 
of Pacific Basin Societies 2015 (PacificChem), 2015/12/16, 国外

71. Development of novel infection inhibitors targeting iron-uptake pathways against Group A 
streptococcus, ポ  ス タ ー  , Masato Hoshino, Jose Caaveiro, Satoru Nagatoishi, Ichiro 
Nakagawa, Kouhei Tsumoto, The International Chemical Congress of Pacific Basin Societies
2015 (PacificChem), 2015/12/16, 国外  
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72. Research supporting platform for academic drug discovery in Japan、ポスター、Hirotatsu
Kojima, Takayoshi Okabe, Hidenori Ichijo and Tetsuo Nagano、The International Chemical
Congress of Pacific Basin Societies 2015、2015/12/18、国外

73. 相互作用の物理化学的解析に基づくリガンド探索と抗菌剤創出, 口頭, 津本浩平, 長門石曉,
第 50 回緑膿菌感染症研究会学術集会, 2016/2/5, 国内

74. Screening of a Protein-Protein Interaction Focused Library Targeting BIG3-PHB2
Interaction, ポスター, Takeru Chigira, Satoru Nagatoishi, Kouhei Tsumoto, Biophysical
Society 60th Annual Meeting, 2016/2/27, 国外

75. TRAF6-Ubc13 蛋白質間相互作用の低分子阻害剤スクリーニングに向けた相互作用解析, ポス

ター, 展天承, 長門石曉, 井上純一郎, 津本浩平, 第 136 年会日本薬学会, 2016/3/26, 国内

76. Tob1-CNOT7 相互作用阻害剤開発を目指した 19F-NMR スクリーニング, ポスター, 副田康平,
長門石曉、加藤悦子、山本雅、津本浩平, 第 136 年会日本薬学会, 2016/3/26, 国内

77. Biophysical approach to find the inhibitors of CapF and ERK2 enzyme in FBDD, 口頭, 長門

石曉, 津本浩平, JCUP VII, 2016/5/20, 国内

78. Tob1-CNOT7 蛋白質間相互作用の機能解明に向けた阻害剤の探索, ポスター, 副田康平, 長門

石曉, 加藤悦子, 山本雅, 津本浩平, 第 16 回日本蛋白質科学会年会, 2016/6/7, 国内

79. プロセス熱力学に基づく蛋白質－低分子間相互作用の解析と薬剤設計の提案, ポスター, 長門

石曉, 山口奏, 津本浩平, 第 16 回日本蛋白質科学会年会, 2016/6/7, 国内

80. ユビキチン化関連蛋白質の物理化学的相互作用解析, ポスター, 展天承, 長門石曉, 井上純一郎,
津本浩平, 第 16 回日本蛋白質科学会年会, 2016/6/8, 国内

81. Drug Discovery Initiative, a platform for academic drug discovery in Japan、ポスター、

Takayoshi Okabe,  Hirotatsu Kojima,  Hidenori Ichijo,  Tetsuo Nagano、17th Annual Drug
Discovery Summit、2016/6/13、国外

82. SPR and ITC-based small-molecule screening to find inhibitors of protein-protein interaction,
口頭, S. Nagatoishi, K. Tsumoto, DiPIA 2016, 2016/6/13, 国外

83. 東京大学創薬機構による創薬研究支援、ポスター、小島宏建, 岡部隆義, 一條秀憲, 長野哲雄、

日本ケミカルバイオロジー学会 第 11 回年会、 2016/6/15、国内

84. Thermodynamics of the interaction between proteins and small compounds in drug discovery,
口頭, 長門石曉, 津本浩平, 分子研研究会, 2016/6/27, 国内

85. 19F NMR and SPR Screening for the Development of an Inhibitor of the Tob1-CNOT7
Interaction, ポスター, K. Soeda, S. Nagatoishi, E. Kato, M. Yamamoto, K. Tsumoto, The 27th
International Conference on Magnetic Resonance in Biological Systems, 2016/8/22, 国内

86. Design and synthesis of selective pim1 inhibitors by utilizing unique structural features in
the hinge、ポスター、Hirofumi Nakano, Tsukasa Hasegawa, Hirotatsu Kojima, Takayoshi
Okabe, Tetsuo Nagano、EFMC-ISMC2016、2016/08/28、国外

87. 次世代薬剤設計を指向した蛋白質－低分子間相互作用のプロセス熱力学, 口頭, 長門石曉, 山口

奏, 津本浩平, 第 10 回バイオ関連化学シンポジウム, 2016/9/7, 国内

88. 天然変性蛋白質 Mint3 の分子認識機構の解明, ポスター, 展天承, 中山佳昭, 長門石曉, 坂本毅

治, 清木元治, 津本浩平, 第 10 回バイオ関連化学シンポジウム, 2016/9/7, 国内
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89. 「創薬等支援技術基盤プラットフォーム」プロジェクトの成果と今後の展開、招待講演、長野哲

雄、第 89 回日本生化学会大会、2016/09/26、国内

90. Development of the selective inhibitor of WNK1 using fragment compounds、ポスター、齊藤

奈英、CBI 学会 2016 年大会、2016/10/25、国内

91. Thermodynamic tools in fragment-based drug discovery, 口頭 , Jose Caaveiro, 2016 UT-
PUCC Joint Workshop for Frontiers in Bioengineering and Biomedical Engineering,
2016/11/4, 国外

92. 東大創薬機構の理念と活動実績、口頭、岡部隆義、第 23回日本時間生物学会学術大会、2016/11/12、
国内

93. 19F NMR と SPR による Tob1-CNOT7 蛋白質間相互作用阻害剤の探索, ポスター, 副田康平,
長門石曉, 加藤悦子, 山本雅, 津本浩平, 第 7 回スクリーニング学研究会, 2016/11/25, 国外

94. 次世代の低分子創薬を拓く蛋白質-低分子間相互作用の物理化学的解析, 口頭, 長門石曉,
Caaveiro Jose, 津本浩平, 日本薬学会第 137 年会, 2017/3/25, 国内

95. 環状ペプチドを用いた P-cadherin の細胞接着阻害に関する細胞イメージングと in vitro におけ

る解析, ポスター, 妹尾暁暢, 田島卓実, 工藤翔太, 長門石曉, 津本浩平, 日本薬学会第 137 年

会, 2017/3/26, 国内

（３）「国民との科学・技術対話社会」に対する取り組み

1. 創薬オープンイノベーションネットワークの構築、岡部隆義、関西医薬ライセンス協会 5 月定

例会、2012/5/25、国内

2. 創薬シーズ探索研究支援のご案内、小島宏建, 岡部隆義, 長野哲雄、第 12 回東京大学生命科学

シンポジウム、2012/6/30、国内

3. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、長野哲雄、岡部

隆義、熊谷和夫、第 1 回平成 24 年度関東地区化合物スクリーニング講習会、2012/9/7、国内

4. アカデミア創薬推進の提言、長野哲雄、第 24 回日本製薬工業協会政策セミナー「革新的医薬品

の創出に向けて」、2012/10/05、国内

5. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、長野哲雄、岡部

隆義、熊谷和夫、第 2 回平成 24 年度関東地区化合物スクリーニング講習会、2012/10/2、国内

6. 大学における創薬研究の幕開け、長野哲雄、かずさ DNA 研究所開所記念講演会、2012/10/27、
国内

7. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、長野哲雄、岡部

隆義、熊谷和夫、第 3 回平成 24 年度関東地区化合物スクリーニング講習会、2012/11/8、国内

8. 創薬シーズの創製を目指す全く新しい研究支援ネットワーク、小島宏建、東京大学トランスレー

ショナル・リサーチ・イニシアティブ 第 3 回 シンポジウム、2012/11/23、国内

9. 「大規模公的化合物ライブラリー」構築に貢献する UPLC システムテクノロジー、岡部隆義、

UltraPerformance セパレーションフォーラム 2012、2012/12/4、国内

10. 創薬オープンイノベーションネットワークの構築、岡部隆義、第 3 回和漢研・がん研ジョイン

トセミナー アカデミア創薬の心・技・体、2013/2/14、国内
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11. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、長野哲雄、小島

宏建、熊谷和夫、第 4 回平成 24 年度関東地区化合物スクリーニング講習会、2012/9/7、国内

12. 大学における本格的創薬研究、長野哲雄、平成 24 年度東京大学産学連携協議会総会特別講演、

2013/03/06、国内

13. 創薬オープンイノベーションのための研究支援ネットワーク構築と将来展望、小島宏建、長野哲

雄教授定年退職記念シンポジウム ケミカルバイオロジーの大展開、2013/3/16、国内

14. 東京大学創薬オープンイノベーションセンターのアカデミア創薬への取り組み、長野哲雄、公開

シンポジウム「オールジャパンでの創薬支援体制の構築に向けて」、2013/05/17、国内

15. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、長野哲雄、岡部

隆義、熊谷和夫、第 1 回平成 25 年度関東地区化合物スクリーニング講習会、2013/6/5、国内

16. アカデミア創薬の戦略と産学連携における課題、小島宏建、GE Life Sciences Day 2013、
2013/7/3、国内

17. オールジャパンのアカデミア創薬研究、長野哲雄、日本学術会議第二部公開講演会、2013/08/03、
国内

18. アカデミア創薬の全国共用基盤施設の構築、長野哲雄、東京医科歯科大学 2013 クリニカルサミ

ット、2013/08/20、国内

19. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、小島宏建、岡部

隆義、熊谷和夫、第 2 回平成 25 年度関東地区化合物スクリーニング講習会、2013/9/6、国内

20. 制御拠点による創薬研究の支援、長野哲雄、第１回創薬等支援技術基盤プラットフォーム公開シ

ンポジウム、2013/09/24、国内

21. Difference between Academia and Industry in Drug Discovery、長野哲雄、The First
International Conference of Sugiyama Laboratory、2013/09/25、国内

22. 新開発の蛍光プローブと革新的アカデミア創薬研究、長野哲雄、第 1 回最先端創薬科学シンポ

ジウム、2013/09/28、国内

23. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、長野哲雄、岡部

隆義、熊谷和夫、第 3 回平成 25 年度関東地区化合物スクリーニング講習会、2013/11/8、国内

24. 新開発の蛍光プローブと革新的アカデミア創薬研究、長野哲雄、第 24 回クロマトグラフィー科

学会議、2013/11/13、国内

25. 当センターの化合物ライブラリーの現状と今後、小島宏建、理化学研究所 創薬・医療技術基盤

プログラム第 2 回ワークショップ、2013/11/28、国内

26. ア カ デ ミ ア 創 薬 の 研 究 支 援 ネ ッ ト ワ ー ク に よ る 推 進 、 小 島 宏 建 、 金 沢 大 学

Transcriptotherapeutics の創出と医療への展開、2013/12/13、国内

27. 制御拠点の取組みの説明、小島宏建、CREST-さきがけ構造生命科学領域合同キックオフミーテ

ィング、2013/12/19、国内

28. アカデミア創薬の進展と課題、岡部隆義、次世代医薬解析学講座 3 周年記念シンポジウム、

2014/1/16、国内

29. 東京大学創薬オープンイノベーションセンターによるアカデミア創薬の全国展開、長野哲雄、岐

阜大学大学院連合創薬医療情報研究科公開講座、2014/01/22、国内

30. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、岡部隆義、熊谷

和夫、第 4 回平成 25 年度関東地区化合物スクリーニング講習会、2014/1/23、国内
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31. 創薬シーズ創製を強力にサポートする公的創薬基盤、岡部隆義、第 13 回東大病院臨床試験セミ

ナー、2014/3/28、国内

32. アカデミア創薬の大展開、長野哲雄、フォーラム富山「創薬」第 41 回研究会、2014/05/28、国

内

33. 大規模公的化合物ライブラリー構築とその利用、岡部隆義、JSPS 研究開発専門委員会 シンポ

ジウム「日本におけるケミカルバイオロジー研究の新展開」、2014/6/14、国内

34. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、小島宏建、岡部

隆義、熊谷和夫、第 1 回平成 26 年度関東地区化合物スクリーニング講習会、2014/7/23、国内

35. アカデミア創薬の大展開－創薬研究例の紹介とともに－、長野哲雄、第 2 回創薬等支援技術基

盤プラットフォーム公開シンポジウム、2014/08/27、国内

36. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、小島宏建、岡部

隆義、熊谷和夫、第 2 回平成 26 年度関東地区化合物スクリーニング講習会、2014/10/16、国内

37. 物理化学分析、長門石曉、平成 26 年度制御拠点テーマ別講習会、2014/11/27、国内

38. 創薬分野におけるオープンイノベーション、岡部隆義、第 5 回 DSK レクチャー、2014/12/16、
国内

39. 制御拠点の取組みの説明、小島宏建、CREST-さきがけ構造生命科学領域合同キックオフミーテ

ィング、2014/12/17、国内

40. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、小島宏建、岡部

隆義、熊谷和夫、第 3 回平成 26 年度関東地区化合物スクリーニング講習会、2014/12/22、国内

41. 創薬分野におけるオープンイノベーション、岡部隆義、PI フォーラム 第 114 回 研究開発委

員会、2015/1/16、国内

42. 公的化合物ライブラリーを活用した創薬リード探索の最新状況、小島宏建、PDIS 最先端セミナ

ー、2015/2/4、国内

43. Cell Based Screening データ処理実習、米須清明、平成 26 年度制御拠点テーマ別講習会、

2015/2/5、国内

44. アカデミア創薬基盤の構築と進捗、岡部隆義、千里ライフサイエンスセミナー「アカデミア創薬

の進展」、2015/2/13、国内

45. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、小島宏建、岡部

隆義、熊谷和夫、第 4 回平成 26 年度関東地区化合物スクリーニング講習会、2015/3/19、国内

46. スクリーニングを始めるにあたって－アッセイ系構築から Hit to Lead まで－、小島宏建、岡部
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